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Van der Waals moleculen
A. van der Avoird
Van der Waals moleculen zijn complexen van moleculen die bijeen gehouden worden 
door zwakke Van der Waals wisselwerkingen of waterstofbindingen [1-4]. Z e komen  
voor in de gasfase, vooral dicht bij het condensatiepunt, maar ze kunnen met name 
goed bestudeerd worden in zeer koude moleculaire bundels die ontstaan bij supersone 
expansie van een gas door een nauwe opening. Aan de hand van enkele voorbeelden  
wordt aangetoond dat ze zeer geschikt zijn als microlaboratoria voor de studie, op 
moleculaire schaal, van velerlei interessante processen.
- Overgangen in het verre infrarood 'voelen' direct de intermoleculaire wissel­
werkingen (Van der Waals interacties, waterstofbindingen).
Voorbeelden
- Ar-H 20  en Ar-N H 3, waarvoor de ab initio berekende wisselwerkings- 
potentialen [5,6] geijkt en verbeterd kunnen worden met behulp van de 
spectra [7-16]. Hiervoor is het nodig dat de vibratie-rotatie spectra van deze 
complexen ook quantummechanisch worden berekend [7,17,18].
- (H F )2, (H 20 )2 en (N H 3)2 voor de studie van waterstofbindingen.
- Energie-overdracht en -conversie bij moleculaire botsingen kan bestudeerd worden  
via fotodissociatie van Van der Waals moleculen ('half-collisions') [4],
Voorbeeld
- de vibratie-predissociatie van Ne-ICl, waarbij de levensduur van het complex 
en de energie-verdeling van de fragmenten volledig quantummechanisch zijn 
doorgerekend [19] en vergeleken met metingen.
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'State-to-state' chemische reacties 
Voorbeeld
- de fotochemische reactie Ca + HC1 -*> CaCl + H bestudeerd door B. Soep et 
aL (Université Paris-Sud, Orsay) [20] via laser-excitatie van het Van der 
Waals complex Ca-HCI in verschillende aangeslagen toestanden en 
spectroscopische analyse van reactieproducten.
Condensatie, verdamping, smelten, oplossen, bevochtigen; het gehele traject van 
moleculair naar macroscopisch kan worden onderzocht.
Voorbeeld
- het oplossen van organische moleculen in argon, bestudeerd door S. 
Leutwyler et aL (Universität Bern) [21] via metingen van 'solvent shifts' in 
het moleculaire spectrum tengevolge van een  specifiek aantal (n = 1,2,...,40) 
oplosmiddel (argon) atomen. Hierbij worden karakteristieke verschillen in 
'bevochtiging' van de moleculen als functie van de moleculaire polariteit en 
van de temperatuur vastgesteld.
D e metingen vinden meestal plaats met behulp van (verstembare) lasers, in combi­
natie met (zeer gevoelige) bolometrische of (specifieke) massaspectrometrische 
detectie. Het is essentieel.dat de meetresultaten ook 'gesimuleerd' kunnen worden via 
gedetailleerde theoretische analyses en berekeningen (klassiek of quantummecha- 
nisch) waardoor de fundamentele informatie pas werkelijk toegankelijk wordt.
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